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У статті представлені результати комп’ютерного моделювання процесу 
відновлення анісового альдегіду в присутності каталізатора SnAIBEA14S9. Кінетична 
модель каталітичної хімічної реакції побудована за механізмом Меєрвейна - Понндорфа - 
Верлея. Представлена математична модель процесу для ізотермічного реактора ідеального 
змішування безперервної дії із урахуванням утворення застійної зони. На основі проведених 
досліджень зроблено висновок про необхідні конструктивні параметри реактора для 
проведення даного процесу в промислових масштабах. 
Ключові слова: комп’ютерне моделювання, реакція відновлення анісового альдегіду, 
математична модель реактора ідеального змішування із застійною зоною. 
 
В статье представлены результаты компьютерного моделирования процесса 
восстановления анисового альдегида в присутствии катализатора SnAIBEA14S9. 
Кинетическая модель каталитической химической реакции построена по механизму 
Меервейна - Понндорфа - Верлея. Представленная математическая модель процесса для 
изотермического реактора идеального смешения непрерывного действия с учетом 
образования застойной зоны. На основе проведенных исследований сделан вывод о 
необходимых конструктивных параметрах реактора для проведения данного процесса в 
промышленных масштабах. 
Ключевые слова: компьютерное моделирование, реакция восстановления анисового 
альдегида, математическая модель реактора идеального смешения с застойной зоной. 
 
The article presents the results of computer simulation of the process of recovery of anisive 
aldehyde in the presence of a SnAIBEA14S9 catalyst. The kinetic model of the catalytic chemical 
reaction is based on the Meierwein – Pondorf - Verley mechanism. The mathematical model of the 
process for an isothermal reactor of perfect mixing of continuous action with the account of the 
formation of a stagnant zone is presented. On the basis of the conducted researches the conclusion 
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about the necessary design parameters of the reactor for carrying out of this process on an 
industrial scale has been made. 
Keywords: computer modeling, reaction of anisive aldehyde restoration, mathematical 
model of reactor of perfect mixing with stagnant zone. 
 
Вступ 
Застосування ефірів полягає в активному використанні даних сполук в якості 
хімічних розчинників. У простих ефірах легко розчиняються такі сполуки, як смоли, 
лаки, барвники, жири. Похідні фенолу застосовуються в косметичній промисловості в 
якості консервантів і антиоксидантів. Крім того, ефіри додаються до миючих засобів. 
Серед даних сполук виявлені представники, що володіють вираженою інсектицидною 
дією. Ефіри використовуються  в якості фруктових есенцій в харчовій промисловості, 
на основі ароматичних спиртів — у парфумерній промисловості. При органічному 
синтезі несиметричних ефірів важливу роль відіграє каталізатор. Реалізація процесу у 
виробничих умовах при переході на досліджений каталізатор потребує обґрунтованих 
розрахунків. 
 
Аналіз досліджень 
Кінетична модель є основою математичного моделювання хімічних реакторів. 
Експеримент проводився на лабораторному реакторі ідеального витіснення при 
сталому температурному режимі 95 °С. Під час експерименту було досліджено вплив 
6-ти різних каталізаторів на швидкість протікання реакції. В якості каталізатора 
виступали екстра широко пористі цеоліти типу ВЕА (beta або β), в які інкорпоровано 
метал олово (Sn-BEA) або цирконій (Zr-BEA) (питома поверхня близько 300 м2/г) та 
складні оксиди на основі магнію і алюмінію з вбудованим оловом в кристалічну 
решітку (питома поверхня близько 100-120 м2/г). Вміст інкорпорованого металу до 
2% [1]. 
За основу були взяті результати експериментальних досліджень, в ході яких 
відновлення анісового альдегіду відбувалося за механізмом Меєрвейна – Понндорфа 
– Верлея, після чого утворений анісовий спирт етерифікувався у відповідний ефір та 
на підставі наявних відомостей про процес (реакція протікає при сталій температурі 
95°С), був запропонований наступний механізм реакції відповідно із наступним 
стехіометричним рівнянням (1) [1]: 
 
    (1) 
 
або за формальною кінетикою в вигляді: 
 
      (2) 
 
де  – константа швидкості елементарної хімічної реакції (i від 1 до 4), А – 
анісовий альдегід; В – анісовий спирт; С – ефір. 
Основною задачею було математичне моделювання ректора для промислової 
реалізації процесу відновлення анісового альдегіду з використанням каталізатора 
SnAIBEA14S9, ефективність якого доведена у роботі [1]. 
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Дана реакція відбувається на цеолітних пористих каталізатора типу BEA при 
сталому температурному режимі  в стаціонарних умовах. Каталітична реакція на 
твердому пористому каталізаторі є багатостадійним процесом. Кожна стадія процесу 
здійснюється з певною швидкістю та характеризується певним опором. Кінетика 
лімітуючої стадії визначає кінетику всього багатостадійного процесу. Оскільки 
енергія активації досліджуваної реакції складає 43 ккал/моль, то лімітуючою стадією 
даного процесу буде власне хімічна реакція [2]. 
Оскільки в даній реакції використовується порошкоподібний каталізатор, то 
при моделюванні процесу є можливим застосувати комбіновану модель: реактор 
ідеального змішування із застійною зоною. 
Так як реакція відбувається при постійній температурі (95°С, яка 
підтримувалась при дослідженні і визначені констант швидкостей), то приймаємо, що 
реактор працює в ізотермічному режимі. Враховуючи до уваги всі відомості про 
процес була складена математична модель ізотермічного реактора ідеального 
змішування (РІЗ) безперервної роботи із застійною зоною [3] у динаміці (3): 
 
(3) 
 
де при початкових умовах (t = 0): Сi(0) = Сiвх (відповідно СА – концентрація 
компонента А, кмоль/м3; СВ – концентрація компонента В, кмоль/м
3
; СС – 
концентрація компонента С, кмоль/м3); τn ― час перебування речовини на ділянці 
ідеального змішування, год; τз ― час перебування речовини на ділянці з застійною 
зоною, год; ki ― константа швидкості елементарної хімічної реакції (i від 1 до 4), 1/с; 
β - доля застійної зони в реакторі. 
Для комп’ютерного моделювання процесу відновлення анісового альдегіду 
до анісового спирту в РІЗ із застійної зоною було використано програмне 
середовище MathCad14. Вихідні дані для розрахунку приведені в таблиці 1. На 
рис.1 представлені результати розрахунку кінетичних кривих за моделлю (3).  
На рисунку 2 приведений графік зміни концентрації продукту реакції 
(анісовий спирт) на виході із апарату в залежності від зміни долі застійної зони в 
реакторі. 
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Таблиця 1. Вихідні дані для розрахунку 
Назва Розмірність Значення 
Константа швидкості реакції k1 
 
1,211 
Константа швидкості реакції k2 
 
22,188 
Константа швидкості реакції k3 
 
12,618 
Константа швидкості реакції k4 
 
0,044 
Вхідна концентрація  кмоль/м3 0,265 
Вихідна концентрація компонента  кмоль/м3 0 
Вихідна концентрація компонента  кмоль/м3 0 
Об’ємна витрата потоку м3/с 0,25 
 
 
 
Рис. 1. Залежність зміни концентрацій речовин в РІЗ із застійною зоною від часу 
протікання реакції (об’єм 1 м3  при   0,1) 
 
 
Таким чином, для отримання продукту реакції (анісовий альдегід) 
необхідно ретельно аналізувати співвідношення між об’ємом реактора і об’ємною 
витратою потоку щодо зменшення долі застійної зони. 
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Рис. 2. Залежність зміни концентрації продукту реакції (анісовий альдегід) на 
виході із апарату залежно від долі застійної зони в реакторі 
 
Висновки 
У статті представлені результати комп’ютерного моделювання процесу 
відновлення анісового альдегіду в присутності каталізатора SnAIBEA14S9. Складена 
математична модель процесу для ізотермічного реактора ідеального змішування 
безперервної дії із урахуванням утворення застійної зони. Результатом проведених 
досліджень є визначені характеристики процесу такі, як: концентрація анісового 
альдегіду на виході із апарату (0,0674 кмоль/м3), концентрація анісового спирту на 
виході із апарату (0,1142 кмоль/м3), концентрація ефіру на виході із апарату (0,0649 
кмоль/м3), степінь перетворення речовини (0,79). За отриманими результатами впливу 
долі застійної зони в реакторі на хід протікання реакції було визначено: об’єм 
застійної зани в реакторі, час перебування речовини в застійній зоні та об’ємну 
швидкість потоку, який направляється до застійної зони. 
На основі проведених досліджень зроблено висновок про необхідні 
конструктивні параметри реактора для проведення даного процесу в промислових 
масштабах. 
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